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13C の 2 つのNMR データの統合管理を試みている。また，検索のための手段として， 3 つのモードの構






奥山君の論文は，有機化合物の構造をコンビュータに認識させ，構造とその表記との 1 : 1 対応を保証
する規範化の方法および構造検索の方法と 乙れらの構造に対応させたプロトンおよび炭素核高分解能N
MRスペクトルデータベースの作成法に関するものである口化学構造のコンビュータ内部表現に関しては
種々の方法が実用になっているが，これを一義性をもった表現に変換する，いわゆる規範化については，
乙れまでのと乙ろ効率の劣る方法で行われているのが現状である。奥山君は，従来の方法の欠点がど乙に
あるかを検討しなおした上で，構造の骨格の表現にはじめから対称性を系統的にとり入れる方法を考案し，
乙れによって規範化の速度を格段に速くすることに成功した。一般に分子の対称が高いほど原子一原子
マッチングによるだけの従来法では処理が長時間を要する宿命をもっているが，乙れは対称性を全く利用
しないfこめであった。奥山君の方法による対称性認識はグラフの隣接行列のベキ乗の行列を用いることに
よってある原子と第二の原子(自分を含む)との聞に存在する n個の結合が現実の構造において認められる
か否かをベクトル表示(ビ・ット列)に表わしうることに着目した。これによって従来の方法では非現実的
な長い時間を要した規範化が実行可能となった乙とが実証(計算機上で)された。
さらにスクリーンファイルをべつに用意する乙とによって部分構造検索が可能な検索法を実現した。従
来行われていない帆骨格検索"の概念を導入しグラフのマッチングをとれるスクリーン生成を行った。
乙れらの構造表記法を実際の有機化合物約 2 万についてコンピュータに蓄積しNMRスペクトルデータ
(化学シフト)と対応したデータベースを作った。乙のデータの検索の面において現在一般に行われて
いる完全一致のほかに類似検索を許すシステムとした。以上説明したように，奥山君の論文は有機化合物
の一義的なコンビュータ表現を導出する一般性のある方法を発案し，その実用システムを作ったデータベ
ース処理システムの研究であって，情報化学の進歩に大きな貢献をしており，理学博士論文として十分な
価値をもつものである。
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